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5」, 体系的一个共振结构可用一个价键结构函 数即键表 必(k )来描述
,
相应的体系总波函数 伞 可表示为 M 个正则键表的线性组合
:
(l )









T (k ) ~ 互 C
*C 了(沪(k ) l沪(‘) > (2 )
原子轨道 q 上的电荷集居数定义为
:











分别对应于键表 沪(k) 中原子轨道 q 出现 。
、
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计算中将苯环保持正六边构型 (R 一 0
.
13 9 7 n m )
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其 全键表计算 (此处为 4 9() B T l) 所得到的基态能量相对于 基团不参与共
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